Reactive MD-force field: C/H/O/N
.0000 34.3895 0.2241 0.0000 3.0000 0.0000 1.3194 1 2 4 0.0000 5.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0400 2 2 4 0.0000 5.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0400 3 2 4 0.0000 5.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0400 4 2 4 0.0000 5.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 1.0400 31 ! Nr of torsions. at1;at2;at3;at4;;V1;V2;V3;p(tor1);p(cot1);n 1 1 1 1 2.1207 26.8713 0.5160 -9.0000 -2.8394 0.0000 0.0000 1 1 1 2 1.9234 29.9439 0.6347 -3.9601 -1.1372 0.0000 0.0000 2 1 1 2 1.8177 20.0133 0.3898 -2.7239 -3.0000 0.0000 0.0000 1 1 1 3 -2.5000 16.0909 0.8561 -2.9922 -1.5096 0.0000 0.0000 2 1 1 3 -0.1328 29.1497 0.1350 -4.3756 -1.1407 0.0000 0.0000 3 1 1 3 -2.5000 11.7195 -0.1136 -7.4163 -1.0243 0.0000 0.0000 1 1 3 1 0.2327 14.1039 -0.7325 -6.6628 -3.0000 0.0000 0.0000 1 1 3 2 -2.5000 77.5839 0.0441 -4.8657 -2.6220 0.0000 0.0000 2 1 3 1 -0.2763 80.0000 1.0000 -4.6742 -3.0000 0.0000 0.0000 2 1 3 2 -2.1745 74.0676 0.3125 -6.0033 -1.0031 0.0000 0.0000 1 1 3 3 0.8822 5.0000 0.9750 -6.1534 -1.0000 0.0000 0.0000 2 1 3 3 -2.5000 80.0000 1.0000 -3.4951 -3.0000 0.0000 0.0000 3 1 3 1 -2.5000 80.0000 -1.0000 -4.2539 -2.9835 0.0000 0.0000 3 1 3 2 -0.7034 68.2301 1.0000 -7.4244 -1.8988 0.0000 0.0000 3 1 3 3 -2.5000 55.4254 0.5431 -4.0913 -2.3982 0.0000 0.0000 1 3 3 1 2.4101 0.1000 -0.3571 -4.9721 -1.0250 0.0000 0.0000 1 3 3 2 -0.4590 14.5816 -0.5244 -2.7794 -2.7997 0.0000 0.0000 2 3 3 2 2.3290 5.9006 0.9942 -2.7718 -1.1997 0.0000 0.0000 1 3 3 3 -0.9960 0.1000 0.9833 -4.2868 -1.0036 0.0000 0.0000 2 3 3 3 1.7004 0.1000 0.3411 -2.6535 -1.0000 0.0000 0.0000 3 3 3 3 -2.5000 0.1000 1.0000 -5.1669 -1.0000 0.0000 0.0000 0 1 2 0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0 2 2 0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0 2 3 0 0.0000 0.1000 0.0200 -2.5415 0.0000 0.0000 0.0000 0 1 1 0 0.0000 14.4292 1.0000 -6.8518 -2.0000 0.0000 0.0000 0 3 3 0 0.5511 25.4150 1.1330 -5.1903 -1.0000 0.0000 0.0000 4 4 4 4 -0.0100 21.2476 1.0000 -8.0000 -0.0100 0.0000 0.0000 0 1 4 0 -1.1420 5.8603 -0.2035 -4.8443 -1.6622 0.0000 0.0000 0 2 4 0 0.0000 0.1000 0.0200 -2.5415 0.0000 0.0000 0.0000 0 3 4 0 1.4816 55.6641 0.0004 -7.0465 -2.7831 0.0000 0.0000 0 4 4 0 -0.3244 27.7086 0.0039 -2.8272 -2.0000 0.0000 0.0000 4 ! Nr of hydrogen bonds. at1;at2;at3;r(hb);p(hb1);p(hb2);p(hb3
